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として Separatrixに dumpさせる項と強制周期外力項を加えた系 (散逸系 )










































構造をしているが, incommensulateな nestingvectorを持ち,むしろ defectをつくって so-
1itonlattice的になった方が安定になる可能性があることが示唆される｡
effectiveon-siteクーロン相互作用によって, valencePバンドは weakcorrelation領域と
strongcorrelation額域の二段階で安定化される｡しかし格子変形の効果が入ってもVCDWが
誘起されても, trigonalSe,Teのバンド構造はほぼ cubicPバンドの特徴によって支配され
ている｡
effectiveon･siteクーロン相互作用項のみをとり入れたSCF計算を行うと,CNDO近似
によってイオン化エネルギーと電子親和力から求めた on-siteクーロン反発積分をそのまま使
うとギャップが大きすぎて実験に合わないが,スクリー ニングを仮定 (Se27%,Te42%)
すれば, strongcorrelation蘭域でⅩPS,光学ギャップの実験データを説明することができる｡
さらに大野型ポテンシャルを用いて, nearestneighbor交換相互作用項まで含めた完全な
SCF計算を行うと, on･site,nearestneighborクーロンポテンシャルに対して dielectric型の
スクリー ニングを仮定 (Se50%,Te66%)すれば,weakcorrelation額域でⅩPS,光学
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